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Abstract:	
  Ligand-­‐based	
  virtual	
  screening	
  (LBVS),	
  an	
  alternaBve	
  to	
  structure-­‐based	
  VS,	
  
develops	
  chemical	
  descripBon	
  mathemaBcal	
  models,	
  where	
  compound	
  properBes	
  are	
  
the	
  independent	
  variables	
  and	
  a	
  single	
  target	
  property	
  such	
  as	
  bioacBvity	
  on	
  a	
  specific	
  
protein	
  or	
  cell	
  line	
  is	
  modeled	
  as	
  the	
  dependent	
  variable.	
  	
  This	
  technique	
  is	
  effecBve	
  
when	
  the	
  target	
  property	
  under	
  study	
  has	
  been	
  experimentally	
  evaluated	
  with	
  a	
  
medium	
  to	
  large	
  size	
  compound	
  library.	
  	
  The	
  resulBng	
  model	
  can	
  be	
  used	
  to	
  screen	
  
newly	
  designed	
  compounds	
  for	
  bioacBvity,	
  thus	
  yielding	
  new	
  starBng	
  materials	
  for	
  
projects.	
  	
  A	
  setback	
  is	
  that	
  it	
  becomes	
  inapplicable	
  when	
  no	
  prior	
  informaBon	
  is	
  
available	
  about	
  a	
  target	
  protein	
  or	
  cellular	
  system.	
  	
  	
  

	
  To	
  remedy	
  this	
  situaBon,	
  proteochemometric	
  or	
  chemogenomic	
  models	
  have	
  
extended	
  the	
  LBVS	
  concept	
  by	
  using	
  two	
  key	
  addiBons.	
  	
  First,	
  a	
  target	
  protein	
  or	
  
system	
  is	
  encoded	
  by	
  a	
  collecBon	
  of	
  independent	
  variables	
  and	
  appended	
  to	
  the	
  ligand	
  
descriptors.	
  	
  Second,	
  many	
  targets	
  or	
  systems	
  are	
  merged	
  together	
  for	
  calculaBon	
  of	
  a	
  
single,	
  and	
  importantly,	
  	
  transducBve	
  model.	
  	
  	
  A	
  significant	
  benefit	
  of	
  such	
  an	
  approach	
  
is	
  that	
  a	
  single	
  model	
  now	
  has	
  the	
  potenBal	
  to	
  explore	
  both	
  compound	
  and	
  protein	
  
space	
  direcBons	
  simultaneously.	
  	
  In	
  this	
  talk,	
  I	
  will	
  discuss	
  the	
  pracBcal	
  aspects	
  of	
  the	
  
extended	
  proteochemometric	
  approach,	
  provide	
  a	
  demonstraBon,	
  and	
  hint	
  at	
  the	
  
potenBal	
  of	
  proteochemometrics	
  through	
  its	
  conjuncBon	
  with	
  other	
  technologies	
  such	
  
as	
  next-­‐generaBon	
  sequencing	
  and	
  pepBde	
  synthesis.	
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